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The cluster structures of Ne gas are obtained by molecular dynamics simulation.  The 
initial configuration is that of Ne gas and the temperature is changed to very low abruptly.  The 
energy of cluster depends on the density slightly. The phase transition temperature from cluster 
to gas phase changes as a linear function of the logarithm of molar volum e. 
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の 1000分の 1から 100倍までの範囲を設定しで急冷
を行い、温度の変化によりできるクラスター構造を、






















 使用ソフト Materials Explorer V5 
 ポテンシャル関数 : Rare Gas 
 分子数 11 
 Step 数: 400 万 steps 
 時間刻み: 2 fs 
 (密度 0.00001 g/cm3, 0.0001 g/cm3 は 0.1 fs) 
 アンサンブル NTV(定温法) 
 温度 = 1~300 K 刻み 
 温度制御法 = Nose の方法 
 カットオフ距離 = セル辺の半分の距離 
 周期境界条件 = 適用する 
 
4. 結果(解析) 
 各密度でクラスターが崩壊する転移温度 (Ttr) を
示し Table 1 にまとめた。 
クラスターが崩壊する直前の最終配置 (8 K) と
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Fig.1 The final configuration at 8 K (left) and that at 9 K 
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Fig.2. Transition temperature Ttr as a function of 
density . 
 




数の 1 次関数で書けることがわかる。 





度の Um値を、PEm 値の中間値 Uaを Fig.7 さらに中






























Logarithm of molar volume log(Vm/(m3/mol)  
Fig.3. Transition temperature Ttr as a function of 
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Fig.7. Molar potential energy PEa at the intermediate 















Fig.8. The intermediate transition temperature vs. 
density.  
 























Fig.10. The estimation of transition temperature at 




内部エネルギーの変化量 = U 
転移温度 = Ttr 
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PEm/(kJ/mol)の平均値の変化は各密度で気体に変
化する時の中間値を使用する。 
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Fig.11. The change of molar average potential energy as 
































Fig.12. The ratio of transition temperatures.  
 
































Fig.13. Molar Helmholtz energy Am as a function of 
temperature.  


































Fig.14. The heat capacity at constant volume
VC  as a 






























Fig.15. The change of entropy ⊿Si as a function of 
temperature. ( / )*i Vi iS C T T⊿ ⊿  
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